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СЕКЦІЯ 1 
КОМП’ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮВАННЯ В ХІМІЇ,  
КОМП’ЮТЕРНІ МЕТОДИ СИНТЕЗУ НОВИХ РЕЧОВИН 
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ГЛЮКОЗАМІНУ ТА ГЛЮКОЗИ МЕТОДАМИ КВАНТОВОЇ ХІМІЇ 
Бараков Р.Ю., Солодовнік Т.В., Мінаєв Б.П., Мінаєва В.О. 
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Хітин і хітозан – природні біополімери, які характеризуються унікальними фізико – 
хімічними, фізіологічними, сорбційними властивостями. Вони широко застосовуються в 
різних галузях народного господарства (медицина, сільське господарство, харчова 
промисловість та ін.) та потребують ретельного вивчення [1]. Глюкозамін – мономер 
хітозану, який зберігає усі його фізико – хімічні властивості та особливості будови.  
Стрімкий розвиток комп’ютерів та комп’ютерного програмування дає можливість 
проводити квантово–хімічні розрахунки досить складних молекул. Які, в свою чергу, 
дозволяють одержати дані про структуру, енергію молекули, дипольний момент, теплоту 
утворення, потенціал іонізації, розподіл заряду, порядки зв’язків, спінову густину та т. і. 
Перевагою квантово–хімічних розрахунків є, насамперед, економія реактивів, матеріальних 
затрат та часу дослідження. Метою даної роботи було квантово–хімічне дослідження 
молекул глюкозаміну та глюкози методами РМ3, MNDO та функціоналу густини. РМ3, 
MNDO – напівемпіричні методи, в яких рівняння Шредінгера розраховується на основі 
наближення Хартрі – Фока з використанням молекулярних орбіталей (МО) у вигляді лінійної 
комбінації атомних орбіталей (ЛКАО). При цьому у даних методах розглядається взаємодія 
тільки валентних електронів, а значна частина інтегралів параметризується або задається 
константами. Метод функціоналу густини ґрунтується на тому, що енергія основного стану 
молекули є функціоналом лише електронної густини E = E [ρ(r)]. Метод функціоналу 
густини більш точніший за напівемпіричні методи і тому вимагає для проведення 
розрахунків потужної комп’ютерної техніки [2]. 
За допомогою обраних методів були проведені розрахунки і порівняльний аналіз 
геометрії та електронної структури глюкозаміну та глюкози. Було встановлено, що на зміну 
довжини зв’язків, валентних кутів у досліджуваних молекулах впливає заміна гідроксильної 
групи на аміногрупу. Значення деяких двогранних кутів підтверджують те, що молекули 
глюкозаміну та глюкопіранози мають конформацію крісла. На хімічну активність молекул 
значно впливає розподіл електронної густини, яку визначають функціональні групи –NH2 та 
–OH, а також значення часткових зарядів на атомах. Отриманні величини енергій ВЗМО та 
НВМО дозволяють говорити про те, що молекули глюкозаміну та глюкози повинні мати 
нуклеофільні властивості та від’ємну електронну спорідненість. Молекула глюкозаміну має 
більш позитивну енергію НВМО, тому проявляє сильніші нуклеофільні властивості ніж 
молекула глюкози. Інформацію про напрямки взаємодії з розчинником досліджуваних 
молекул, а також розподіл негативного та позитивного потенціалів дає карта 
електростатичного потенціалу. Молекула глюкозаміну більш полярна за молекулу глюкози, 
тому що має більше значення дипольного моменту та має вищу реакційну здатність у 
реакціях за гетерогенним (іонним) механізмом. Для досліджуваних молекул були отримані 
дані про загальну енергію, теплоту утворення, ширину енергетичної щілини. 
Отже, можна стверджувати, що заміна гідроксильної групи на аміногрупу надає 
глюкозаміну своєрідних фізичних, хімічних та деяких інших властивостей, які широко 
використовуються в різних галузях господарства. В подальшому планується проводити 
роботу по дослідженню похідних хітину і хітозану та їх інфрачервоних спектрів.  
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